




Ψ+ = (0.5)1/2•φ(A1+)•φ(A2)  +  	
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n = 3 (C2)	

n = 4 (C2h)	

n = 5 (C1)	

n = 6 (C2h)	
wavenumber (cm
-1)	

(CS2)n+，  (CO2)n+の量子化学計算の問題点
HF，MP2では振動数や赤外強度
が異常な値を示す
DFTでC2O4+イオンコア構造が出現しない。
電荷が全体に非局在してしまう。
力の定数が異常な値となっている	

　　　　　↓	

Symmetry Breaking Effect	

単参照，開殻系の計算で時折起こる
（cf. O4+）	


多参照の計算を行う必要がある
まとめ
■(CS2)n+ と(CO2)n+の赤外光解離スペクトルを観測。どちらもダイマー	

　イオンコア構造をもつ。	

	

■ C2S4+イオンコアはC2対称性をもつ	

　  このC2構造はサイズにかかわらず保存されている	

	

■ C2O4+イオンコアの構造は，サイズによりC2hあるいはそれより低い	

　対称性をとっている	

	

■今後の展望	

　量子化学計算（多参照計算）	

　その他の３分子クラスターイオンへの拡張
